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for Electronic and Structural Analysis） 2）は、代表的
なフリーの結晶構造描画ソフトの₁つであり、当研究









ル（融点 -96 ℃、沸点 64.65 ℃）やエタノール（融点 
















































₁–₃の X 線結晶構造解析では、Bruker AXS 社製の

















Formula C50H32N6O8F16Cd C29H24N5O7F6Zn C39H38N6O10F8Zn
Mr 1261.21 733.91 968.1
Crystal system Monoclinic Monoclinic Monoclinic
Space group P21/c P21/n P21/n
a［Å］ 17.8671（17） 8.6442（4） 14.632（2）
b［Å］ 15.2609（15） 23.2125（12） 19.449（3）
c［Å］ 9.1661（9） 15.2362（8） 15.717（3）
β［°］ 100.2540（10） 97.2950（10） 111.506（2）
V［Å3］ 2459.4（4） 3032.5（3） 4161.1（11）
Z 2 4 4
T［K］ 130（2） 136（2） 296（2）
ρcalcd［Mg m-3］ 1.703 1.608 1.545
μ（MoKα） ［mm-1］ 0.567 0.903 0.691
F（000） 1260 1492 1984
Theta range for data 
collection ［°］
1.158 to 27.563 1.608 to 27.779 1.628 to 27.665
Index ranges 10 ≤ h ≤ 22, -19 ≤ k ≤ 15, 
-11 ≤ l ≤ 11
-11 ≤ h ≤ 11, -9 ≤ k ≤ 30, 
-19 ≤ l ≤ 19
-18 ≤ h ≤ 16, -21 ≤ k ≤ 23, 
-15 ≤ l ≤ 20
Unique reflections 5182 6429 8702
Parameters 369 434 579
Goodness-of-fit 1.092 1.046 1.064
Final R1（I > 2σ（I）） 0.0400 0.0352 0.0519
wR2 （all data） 0.1051 0.0811 0.1501
Reflections collected 
（Rint）




Largest diff. peak/hole 
［eÅ-3］



















(c) 二次元格子状構造の側面図 (d) 重なった二次元格子状構造の上面図
（単位格子を灰色の破線で示す）
₂-₁　 メ タ ノ ー ル を 取 り 込 ん だ 細 孔 性 錯 体₁ 
{[Cd(L1)2(NO3)2]•(CH3OH)2}n の合成
硝酸カドミウム四水和物 Cd(NO3)2･4H2O（9.3 mg, 





い、CHN の質量％を測定したところ、0.7402 mg 中
でそれぞれ C 47.92％、H 2.26％、N 6.99％であり、
理論値の C 47.62％、H 2.56％、N 6.66％ （示性式：
C50H32N6O8F16Cd）とほぼ一致していた。
₂-₂　 エ タ ノ ー ル を 取 り 込 ん だ 細 孔 性 錯 体₂ 
{[Zn2(L2)3(NO3)4]•(CH3CH2OH)2}n の合成
硝 酸 亜 鉛 六 水 和 物 Zn(NO3)2･6H2O（8.9 mg, 0.03 





を測定したところ、0.7717 mg 中でそれぞれ C 47.29％、
H 2.81％、N 10.15％であり、理論値の C 47.31％、H 




硝 酸 亜 鉛 六 水 和 物 Zn(NO3)2･6H2O（8.9 mg, 0.03 





い、CHN の質量％を測定したところ、0.9467 mg 中
でそれぞれ C 48.24％、H 3.52％、N 9.28％であり、






19.22 Å、対角線の Cd 原子間距離は35.28×15.26 Å で
ある。メタノール分子は、ヒドロキシ基 –OH の水素
と NO3
















向から T 字型に配位し、その反対側から₂個の NO3
-
図₅　細孔性錯体₂の構造　(a) 非対称単位と配位環境（水素以外の原子は確率30%の熱振動楕円体で示す。#は対称操作による移動を示す。）(b) 







ル分子がヒドロキシ基 –OH の水素と NO3
- の酸素と





















（C(19)–H(19A)･･･O(5) : 2.38 Å）。この硝酸イオンの酸
素は、1- プロパノール分子のヒドロキシ基 –OH の水
素と水素結合をしている（O(10)-H(10A)･･･O(7) : 2.34 
Å）。図7(d) に積層した一次元鎖状構造を示す。
₄．結論






図₇　細孔性錯体₃の構造　(a) 非対称単位と配位環境（水素以外の原子は確率30% の熱振動楕円体で示す。# は対称操作による移動を示す。）
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X線結晶構造解析によるアルコールの分子構造教材を目指した細孔性錯体の構築
- 183 -

